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Résumé : 
 
Une extension d'un modèle numérique pour la simulation à la microéchelle de la combustion en milieu 
poreux (Debenest et al., 2005a) est présentée. L'enrichissement porte sur le modèle chimique, qui fait 
notamment intervenir quatre espèces réactives (C, O2, CO et CO2), et quatre réactions dont trois à la 
surface des grains et une homogène en phase gazeuse. Un premier ensemble de résultats est discuté qui 
met en évidence différents régimes possibles.  
 
Abstract : 
 
An extension of a numerical model for the simulation on the microscale of smoldering in porous media 
(Debenest et al 2005a) is presented. The enhanced chemical model involves four chemical species (C, O2, 
CO et CO2) and four reactions. Three of them take place on the grain surface; one is homogeneous and 
occurs in the gas phase. A first set of results is discussed, and various possible regimes are identified. 
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1 Introduction 
 
De nombreuses situations font intervenir la combustion en milieu poreux, comme 
l’incinération de déchets, les feux couvants, ou la combustion de combustibles solides de  bonne 
ou mauvaise qualité (charbon, bois, lignite, schistes bitumineux). Ces processus ont lieu dans 
des géométries complexes à l’échelle microscopique et impliquent une multitude de 
phénomènes de transport, couplés avec diverses réactions chimiques, ce qui rend difficile une 
description détaillée. Par conséquent, le milieu est généralement traité comme continu. 
Cependant, la validité de la description macroscopique utilisée reste une question ouverte et les 
coefficients effectifs y intervenant sont complexes à déterminer. Le problème fait intervenir en 
particulier les processus fortement couplés suivants : 
• écoulement de gaz (oxydant et produits de réaction) dans une géométrie complexe ; 
• transport (convection/diffusion) d’espèces chimiques vers et hors des lieux de réaction ; 
• production et transport de chaleur (convection, diffusion, rayonnement) ; 
• réactions chimiques (combustion, pyrolyse) ; 
• évolution du matériau et de ses propriétés. 
Un modèle numérique a été récemment élaboré pour décrire cette situation à la 
microéchelle (Debenest et al., 2005a). Malgré certaines approximations, il vise à rendre compte 
au mieux des couplages locaux entre processus de transport et réactions. Une cartographie des 
régimes possibles de fonctionnement a été établie en fonction de deux nombres adimensionnels 
(Debenest et al., 2005b). Nous en présentons ici une extension où le modèle chimique a été 
enrichi, et quelques résultats de simulations dans une situation géométrique simple.  
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2 Le modèle numérique thermomécanique 
 
Nous ne rappelons que brièvement le modèle qui a été décrit en détail par Debenest et al. 
(2005a). On opère dans une image 3d détaillée de la microstructure, sous la forme d'un maillage 
cubique qui décrit la répartition des phases gazeuse et solide. Le champ de vitesse dans le gaz 
est calculé en résolvant dans une formulation aux volumes finis les équations de Stokes,  
  vp 2∇=∇ μ  , 0. =∇ v  (1) 
avec une condition d'adhérence 0=v  à la surface du solide.  
 Les transports des espèces chimiques, carbone, oxygène et produits de réactions, sont 
simulés par un algorithme de marche aléatoire. Dans cette approche, la quantité transportée est 
représentée par des particules Browniennes. Chacune représente un quantum, par exemple qO2 
moles d'O2 pour l'oxygène ou qc pour le carbone contenu dans le solide. Les valeurs de ces 
quantas sont fixés en accord avec les coefficients stoechiométriques, et de façon à assurer un 
compromis entre le coût des calculs et la stabilité statistique. Les trajectoires de ces particules 
sont explicitement suivies par pas de temps élémentaires, au cours desquels elles subissent un 
déplacement déterministe dû au champ de vitesse local du fluide convecteur et un déplacement 
aléatoire qui correspond à la diffusion.  
Les concentrations  instantanées sont très bruitées, du fait du caractère stochastique de la 
méthode de marche aléatoire. Des valeurs plus stables sont obtenues en opérant un lissage 
temporel, par convolution avec un fonction exponentielle du temps, i. e ; 
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Le transport de la chaleur fait intervenir la conduction dans le solide et la convection/diffusion 
dans le gaz, ainsi que des termes puits ou source dus aux réactions chimiques 
 PTgT
g
g SJt
T
C ,,. =∇+∂
∂
 ,  gggggT TvTCJ ∇−= λ,  (pores) (3) 
 STsT
s
s SJt
TC ,,. =∇+∂
∂
 ,  sssT TJ ∇−= λ,  (solide) (4) 
 sg TT =  ,  ( ) ITTsTgI SJJn ,. =−  (interface) (5) 
La conduction dans le solide est simulée par un schéma aux volumes finis, et le transport dans le 
gaz par un algorithme de marche aléatoire du même type que pour les espèces chimiques, avec 
un dispositif original pour en assurer le raccord aux interfaces.  
  
3  Le modèle chimique 
 
Les applications visées à ce stade concernent la combustion en lit de schistes bitumineux, 
en écoulement co-courant. Un front de réaction oxydante progresse donc dans le lit, précédé 
d'une zone de pyrolyse, qui n'est pas considérée ici mais qui laisse subsister dans la matrice 
solide un résidu charbonneux qui réagira dans un second temps avec l'oxygène apporté par l'air.  
Dans le modèle de Debenest et al. (2005a), toute la chimie était résumée en une unique 
réaction hétérogène, à la surface des grains solides 
 C + O2    ?     CO2  (6) 
Du fait d'une importante énergie d'activation, le taux de réaction était considéré comme 
négligeable au dessous d'une température seuil Tr, et controlé par les apports diffusifs en 
oxygène au-delà de Tr . Ce modèle a été étendu pour prendre en compte 4 espèces et 4 réactions, 
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dont trois sont hétérogènes (7a-c) et une homogène en phase gazeuse (7d). Toutes sont 
exothermiques sauf la réduction du CO2 sur le solide (7c) qui est endothermique 
 C  + O2 ? CO2  (7a) 
 C + ½ O2 ? CO  (7b) 
 C + CO2 ? 2 CO  (7c) 
 CO + ½ O2 ? CO2  (7d) 
Toutes ces réactions obéissent à des lois cinétiques d'Arrhenius. Il est généralement admis 
(Hayhurst and Parmar, 1998; Commissaris et al., 1998) que l'oxydation (7a) est négligeable 
devant (7b) dans la plage de température concernée, et elle n'est pas prise en compte ici. On 
applique pour les deux autres réactions hétérogènes les taux de réaction (Turns, 1996) suivants 
 [ ]xkc=ξ   (8) 
où  x = O2 ou CO2   et kc est donné par                                                                                                                            
 [ ]sc Tsmk 17966exp10007.3)/( 5 −×=  pour O2 (9a) 
 [ ]sc Tsmk 29790exp10016.4)/( 8 −×=  pour CO2 (9b) 
Enfin, le taux de la réaction homogène est donné par Howard (1973) comme 
 [ ] [ ][ ] [ ] [ ]TOHOCOdtCOd 15105exp103.1 2/122/1211 −×=−  (10) 
Dans le modèle numérique, les réactions (7b,c) sont implémentées quand une particule 
représentant une espèce mobile (O2, CO2) vient frapper une paroi active (qui contient encore du 
carbone). Ainsi la linéarité de (8) est assurée. Une probabilité d'occurrence de la réaction est 
calculée pour respecter le coefficient kc, calculé en fonction de la température locale. Si la 
réaction se produit, la particule incidente est supprimée et d'autres sont émises correspondant 
aux produits de la réaction. La chaleur de réaction est répartie entre le gaz et le solide 
proportionnellement à leurs émissivités. Dans le cas de la réaction endothermique (7c), la 
chaleur est prélevée dans le solide.  La réaction homogène (7d) demande une modélisation 
différente, dont la stoechiométrie n'est respectée qu'en moyenne. Chaque particule qCO et qO2 est 
affectée d'une probabilité de donner lieu à la réaction (7d), calculée selon (10), indépendamment 
de la présence au même instant d'une particule du deuxième réactif. Dans la pratique, le 
démarrage de la simulation est difficile tant qu'un champ de température réaliste n'est pas établi. 
On commence généralement par une phase préliminaire où le modèle (6) est appliqué, suivi 
d'une transition graduelle vers le modèle (7-10).  
 
4 Exemples de résultats 
 
 Les résultats illustratifs présentés dans la suite ont été obtenus dans la configuration 
géométrique très simple d'un milieu stratifié, contenant des canaux plans d'ouverture W=8a 
séparés par des lames solides d'épaisseur 12a qui contiennent le carbone réactif. Des conditions 
de périodicité transversale sont appliquées. Bien que les simulations soient conduites en trois 
dimensions, le caractère 2d de la géométrie facilite la visualisation des résultats. La géométrie 
est décrite par un tableau 3d de cubes élémentaires de taille a3  contenant du solide ou du fluide. 
Cette discrétisation sert également de support à tous les champs de température et de 
concentrations.  
 Deux situations sont considérées, qui ne diffèrent que par le débit de gaz injecté à l'entrée 
du réacteur, quantifié par le nombre de Péclet pour le transport de l'oxygène 
 ODWvPe
*=  = 5 ou 10  (11) 
où v* est la vitesse interstitielle moyenne du gaz, W est l'ouverture du canal et DO le coefficient 
de diffusion moléculaire de l'oxygène. Les paramètres thermophysiques des constituants sont 
fixés aux valeurs réalistes utilisées par Debenest et al. (2005a,b), notamment concernant les 
propriétés thermiques extrêmement contrastées des phases solides et gazeuses.  
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FIG. 1 – Concentrations de CO2, CO et O2 (mol/m3) en sortie de réacteur, en fonction du temps. 
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FIG. 2 – Profils longitudinaux de températures, concentrations (mol/m3) et taux de réaction    
(105 mol/m3/s). Les températures sont données en une série d'instants régulièrement espacés.  
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La Figure 1 présente l'évolution des concentrations des espèces gazeuses en sortie de 
réacteur. Un transitoire initial est visible, qui correspond à la transition entre les modèles 
chimiques à une et trois réactions, suivi par un état stationnaire. Le ratio [CO]/([CO]+[CO2]) est 
de 0.21 quand Pe=5 et 0.14 quand Pe=10. Une faible fraction d'oxygène existe également, qui 
vaut 1.7% et 0.4% de la concentration en entrée, respectivement. 
 Les profils longitudinaux des températures moyennes dans le solide et dans le gaz sont 
présentés dans les Figs. 2a,b, en des instants successifs, et l'établissement d'un régime 
stationnaire est confirmée. Une température de plateau Tp = 1410°C (Pe=5) ou 1510°C (Pe=10) 
s'établit à l'arrière de la zone de réaction, et des températures plus élevées sont atteintes dans le 
gaz, particulièrement quand Pe=10, avec un léger décalage vers l'aval. On peut noter que le 
modèle (6) conduit à Tp = 1750°C. La baisse s'explique en partie par la fraction d'oxygène non 
consommée, mais principalement par l'oxydation incomplète d'une partie du carbone. Les 
profils de concentration moyenne dans le gaz des espèces O2, CO et CO2 et du carbone résiduel 
C dans le solide sont tracés dans les Figs. 2c,d, en régime établi, et confirment les observations 
de la Fig. 1 pour la partie aval. On observe également que la concentration de CO passe par un 
maximum, avant de décroître du fait de la réaction homogène (7d).  La production de monoxyde 
résulte de l'oxydation (7b) du carbone par l'oxygène et de la réduction (7c) du dioxyde, en 
quantités comparables mais avec un décalage spatial, comme le montrent les profils des taux de 
réaction dans les Figs. 2e,f (rapportés au volume de gaz, dans le cas des réactions surfaciques). 
Ces taux de réactions sont environ deux fois plus importants dans le cas de Pe=10, du fait de 
l'apport doublé en oxygène.  
Enfin, les champs locaux en régime établi sont montrés dans la Fig. 3.  Les champs de 
concentrations présentent des différences d'aspect, mais le phénomène le plus remarquable est la 
différence de localisation de la réaction homogène (7.d), qui se produit dans toute l'épaisseur du 
canal pour Pe=5, alors quelle est concentrée dans une flamme proche mais légèrement détachée 
des parois dans le cas Pe=10. Cette différence résulte d'une compétition complexe d'échelles de 
temps liées aux taux de réaction, à l'apport convectif d'oxygène et aux transferts diffusifs de 
toutes les espèces. La situation observée dans le second cas peut conduire à envisager de 
représenter de façon simplifiée les processus chimiques par une seule réaction hétérogène, du 
type du modèle à deux films de Turns (1996), ce qui simplifierait les simulations numériques. 
Les températures élevées observées localement dans le gaz suggèrent aussi la possibilité de 
production d'oxydes d'azote.  
 
9 Conclusions 
 
 Les applications du modèle numérique présentées ici démontrent sa capacité à rendre 
compte des couplages complexes qui existent à la microéchelle entre processus mécaniques et 
chimiques, et à mettre en évidence des phénomènes dont la prise en compte peut être nécessaire 
dans une description macroscopique. Les travaux se poursuivent actuellement dans cette 
direction, en relation notamment avec d'autres études de type expérimental, conduites par 
d'autres équipes (Martins et al., 2007). 
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FIG. 3 – Champs locaux de température, concentrations (mol/m3) et taux (105 mol/m3/s) de la réaction 
homogène (7d). Les distances sont mesurées en ouverture W du canal. Les lignes verticales indiquent la 
position où 50% du combustible a été consommé. 
